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Vaporization of water by molecular dynamics simulation 
 
 
 柳澤翔太 片岡洋右 





Liquid-vapor interface of water is simulated by molecular dynamics. Vapor pressure is 
obtained by NEV and NTV ensemble simulations.  Typical number of molecule in the unit cell is 
1300.  Average density of the unit cell is close to the observed critical density.  Surface tension 
divided by thickness of the interface is also estimated to calculate the temperature where surface 
vanishes.  The calculated results are compared with macroscopic experimental ones. 
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2.5 表面張力及び蒸気圧 
 表面張力 は界面が z軸に垂直な場合は次の式で
表せる。 
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ここで l は界面の厚みである。この式 P-((Px+Py)/2)
は圧力テンソルの異方性を表す。この異方性のため，
セルの圧力 P と蒸気圧 Pv は次の関係を持つ。 













3.1 H2O 1900 個シミュレーションの条件(実験①) 
・使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
・分子数：液相 1000 個 気相 100＊9 
・アンサンブル：NEV 






個の水分子を張り合わせた。平均温度が 273から 647 





3.2 H2O 1300 個シミュレーションの条件(実験②) 
・使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
・分子数：液相 1000 個 気相 100＊3 
・アンサンブル：NTV 





水の臨界密度が 0.33 g/cm3 であるので，液相に水
分子1000個のセルを作成しその上に300個の水分子
を張り合わせ，初期密度が臨界密度に近いモデルを
作成した。また，アンサンブルを NEV から NTV に
15 
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変更し，設定した温度の平衡構造に収束しやすくし
た。 








a)                     b) 
 
Fig. 2  Initial configuration of water. 
a) 1900 molecules (exp-1). 







Fig. 3  The plot of molar potential energy vs. 
























とが分かった。Fig.5 に実験②の 400K，600K, 850k
の最終分子配置を示す。 
 
a)               b)             c) 
          
Fig. 5 Final configuration of water. 
a) T = 400 K, b) T = 600K, c) T =850K 
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Fig.6  The plot of (Surface tension)/(thickness of 




Fig.7  The plot of (Surface tension)/(thickness of 















 水の臨界温度の実験値は 647.15 K である。分子数
1900 個の場合，実験値より少し高くなったが，分子
数 1300 個では，実験値に近いデータが得られた。 


















[3] H2O 1300 0.325 1000000step 273K.inp 
[4] H2O N1300 0.325 273K.bdl 
[5]H2O 1300 0.325 1000000step.xlsx 
H2O 1900 1000000step.xlsx 
 
y = -0.0486x + 34.628
R² = 0.7175
















y = -0.1099x + 75.409
R² = 0.9664















T /K the number of
the interface
T /K the number of
the interface
377 2 273 2
395 2 300 2
451 2 400 2
506 2 450 2
550 4～6 500 2～4
592 4～6 550 4～5
634 6～9 600 6～8
N1900 NEV（exp-1） N1300 NTV (exp-2) Tc(minimum) Tc(maximum)
N1900 NEV (exp①) 676.25K 712.51K
N1300 NTV (exp②) 632.31K 686.16K
